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mecanismos de reacción, mediante los cuales los antioxidantes fenólicos pueden ejercer su rol como atrapantes de radicales
libres (RL): el mecanismo de Transferencia de un átomo de hidrógeno (HAT) y el mecanismo de Transferencia simple de
un electrón (SET). Ambos mecanismos de captación de RL pueden ser modelados a través de la qúımica computacional.
El mecanismo HAT es gobernado por la entalṕıa de disociación del enlace O-H (EDE), mientras que el mecanismo SET,
es gobernado por el proceso de transferencia de un electrón jugando un rol importante el potencial de ionización (PI).

Partiendo del estudio de los efectos de deslocalización electrónica en vaćıo mediante un análisis de Orbitales Naturales de
Enlace (NBO) y del conocimiento detallado de la estructura electrónica de ciertos flavanos [5-8], en este trabajo se avanza
en la definición de un nuevo descriptor para el modelado de la capacidad de un antioxidante para captar RL. El análisis
de las interacciones hiperconjugativas que vinculan los distintos anillos del sistema revela la existencia de mecanismos
de deslocalización de carga electrónica que actúan en forma cooperativa constituyendo ?caminos de deslocalización?,
que muestran interacciones entre los distintos anillos de los sistemas estudiados y que permitiŕıan predecir los sitios de
preferencia para el ataque radicalario en la molécula patrón. Se presentan resultados de cálculos utilizando Funcionales de
la Densidad (B3LYP) y bases 6-31G(d,p) y 6-311++G(d,p).
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s bien sabido que existe glicina en la fase gaseosa en conformaciones neutras, mientras que en solución de agua la
estructura más estable es la zwitterionica. Pero, ¿cuántas aguas son realmente necesarias para estabilizar la estructura
zwitterionica y cuál es el estado de transición para el desplazamiento de hidrógeno intramolecular? ¿Incluye expĺıcitamente
una de las moléculas de agua o la estabiliza el medio acuoso? Estas y otras preguntas han sido investigadas por nuestro
grupo a nivel de la teoŕıa funcional de la densidad empleando el funcional B3LYP funcional y la base 6-31 + G (d, p).
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Usando el espectrómetro de momentos de iones residuales del blanco instalado en el laboratorio del acelerador ”Ke-
vatrón”del Centro Atómico Bariloche se realizaron mediciones sobre procesos de colisión de captura electrónica e ionización.
Se usaron proyectiles livianos de H y He incidentes sobre un blanco de Ar con enerǵıas de 25 hasta 200 keV. El espectróme-
tro permite efectuar mediciones en coincidencia con el estado de carga de proyectil emergente y también con detección de
electrones. De este modo se pueden individualizar los procesos de captura electrónica e ionización, esta última limitada a
electrones de baja enerǵıa. Se presentan distribuciones de momentos de iones del blanco ”longitudinales”, en la dirección
del haz incidente, y ”transversales”logrados para estos procesos, los cuales se comparan con cálculos realizados con el
método de trayectorias clásicas Monte Carlo (CTMC).
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